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Thong tin tom tit nhirng déng gép méi vé mit hoc thuat, ly luan caa luan an:

M&i lién hé gitta cdu trac phan tir cia cac hop chit hitu co véi hiéu qua e ché an mon
(UCAM) kim loai 1a cin ctr khoa hoc cdt 161 dé phat trién cac chat UCAM thé hé méi hiéu qua
hon, it doc tinh va than thién véi méi trudng, dép Gng véi yéu cau bao vé moi trudng va phat
trién bén vitng. Tuy nhién cho dén nay, mdi twong quan rd rang, nhit quan giita ciu trac véi
hiéu qua UCAM cua cac hop chat hiru co van chua dugc sang to. Luan an nay két hop giira
phan tich dit liéu thuc nghiém (dd duoc cong bd va tu thuc hién) véi cac phuong phap mé hinh
hoa nhu hoc may, tinh toan phiém ham mat d6 (DFT) va mo phong dong hoc phan tng dé
nghién ctru 4nh huéng cia ciu tric phan tir dén hiéu qua UCAM va tim ra cac yéu t6 dic trung
ciu tric quyét dinh dén hiéu qua UCAM ddng trong dung dich axit ctiia cac hop chét hitu co, tir
do6 dua ra cac luan ctr khoa hoc trong thiét ké va lwa chon cac hop chdt UCAM méi hiéu qua

hon cho dong.

1) Phwong phéap hoc may di duoc ap dung dé xay dung mé hinh QSPR (Quantitative structure-
property relationship) giira ciu trac va hiéu qua UCAM dong cua cac hop chit hitu co trén co
so thu thap cac dir liéu thuc nghiém c6 san da dugc cong bd. Luan an da xay dung dugc mot
quy trinh hoc may méi, thong qua két hop thuat toan gradient-boosted decision trees (GB) va
k¥ thuat lya chon thong sd permutation feature importance (PFI). Két qua cho thdy mo hinh
QSPR cho thép cacbon dugc xay dung tir quy trinh hoc may trén cé do chinh xéac cao voi sai
sO tuyét d6i trung binh (MAE), sai s6 cin bac hai binh phuong trung binh (RMSE) va hé s
xéac dinh (R?) 1an lugt dat 4,80%, 6,42% va 0,72, tot hon so véi cac md hinh di duoc cong bd.
Pong thoi moé hinh trén ciing duoc ap dung dé du doan hiéu qua UCAM cuia hop chét thude.
Két qua cho théiy du doan ctia mo hinh c6 d6 chinh xac cao khi so véi cac két qua thuc nghiém
da cong bd va tu thuc hién. Trén co so két qua dat dugce ddi véi thép cacbon, quy trinh hoc
may trén di duoc ap dung dé xdy dung va phan tich twong quan gitta ciu trac va hiéu qua
UCAM dong trong dung dich H2SO4 0,5 M ciia cac hop chat hiru co. Tuy nhién, han ché vé tap
dit liéu va su khac biét vé co ché UCAM so voi thép cacbon dan dén m6 hinh QSPR cho déng
van chua c6 d6 chinh xac cao, voi MAE, RMSE va R? 1an lugt dat 5,79%, 8,22% va 0,44, cho
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thdy mdi quan hé gitta cdu tric phan tir va hiéu qua UCAM ddng cua cac hop chat hiru co cn
tiép tuc duoc 1am 13 hon.

2) Két hop gitta tinh toan DFT va md phong dong hoc phan tmg, luan 4n da xay dung mot mo
hinh mé phong dudng phan cyc thé dong cua dong trong dung dich axit khi c6 mat chat
UCAM. M6 hinh ndy xem xét anh hudng cua chit Gc ché dén dong hoc cac phan Gng an mon
dong & catot va anot, tir d6 dwa ra mot méi quan hé dinh lugng giita nang luong tu do hap phu
ctia chat rc ché trén bé mit dong va ndng d6 chét we ché trong dung dich véi tbe do an mon va
hiéu qua UCAM. Két qua cho thay, duong phan cuc mo phong cua dong trong dung dich axit
phu hop vé6i két qua thuc nghiém da cong bd, v6i dién thé va mat do dong dn mon mé phong
lan luot 1a 26,02 pA/cm? va -74 mV, nam trong khoang gia tri thuc nghiém. Anh hudng cia
ning luong tu do hap phu va ndng do chat e ché dén hiéu qua UCAM ciing phu hop véi xu
hudng thu duge trong thuc nghiém. Trén co sé md phong mot sé dit liéu thue nghiém da cong
bd, mdi quan hé giita nang luong tw do hdp phu va hiéu qua UCAM di dugc phan tich 1am rd.
Céc han ché cia mo hinh ciing duoc phén tich dé danh gid kha nang phat trién va ung dung
trong du doan hiéu qua UCAM ddng cua cac hop chét hitu co.

3) Két hop giita thuc nghiém va tinh toan DFT, luan an di khao sat va mo hinh hoa anh hudng
cia mot sé6 nhoém chirc dén hidu qua UCAM doéng trong dung dich H2SO4 0.5 M cua
benzotriazol (BTAH) va 2-mercaptobenzothiazol (MBTH):

i) Két qua thir nghiém giam khéi lwong, dudng phan cuc thé dong va hinh thai bé mat (SEM,
AFM, ATR-FTIR va goc thAm uét) cho thdy co su khac biét rd rét giita hiéu qua UCAM dong
trong dung dich H2SO4 0,5 M cta BTAH va hai dan xuat chira -NH2 va -Cl & vi tri cacbon sb
5. Dan xuét chira -NH2 c6 hiéu qua @c ché kém hon rd rét trong khi dan xuét -Cl ¢ hiéu qua
t6t hon so véi BTAH, cu thé hiéu qua UCAM theo phuong phap giam khdi lugng cia BTAH-
5-NH2, BTAH va BTAH-5-CI & nong d6 5x10 M lan luot dat 61,0%, 76,6% va 86,6%. Két
qua tinh toan DET cho thdy, tinh chét dién tir cua phan tir ty do va ning lugng tuong tac gita
phan tir v6i bé mit dong déu chua thé giai thich duoc su khac biét trén. Anh huéng cua 16p
dan xuit BTAH hép phu trén bé mit ddng dén phan tng khir oxy & catot, dic biét 1a cac budc
truyén khdi nhu hap phu Oz, hip phu H20, khuéch tan va giai hap H20, 1a yéu t6 quyét dinh
dén su khac biét giita cac dan xuat. Dan xuét chira -NH tuong tac rat manh v&i O2 va H20 do
hinh thanh cac lién két hydro tir d6 han ché kha ning trc ché phan ting khir oxy & catot, con
BTAH va dan xuat chita -Cl tuong tac v6i O va H20 yéu hon nhiéu, dic biét -Cl con c6 xu
hudng day Oz do vay c6 hiéu qua trc ché cao hon.

i) Két qua thuc nghiém va tinh toan DFT ciing cho két qua twong ty d6i véi MBTH va hai dan

xuat chira -NH2 va -Cl & vi tri cacbon sé 6. Tuy nhién hiéu qua UCAM ciia nhém MBTH tét

hon so v§i nhém BTAH, cu thé hiéu qua UCAM theo phuong phap giam khéi lugng cua

MBTH-6-NHz, MBTH va MBTH-6-Cl & nong d6 5x10* M lan lugt dat 64,4%, 92,3% va

95,7%. Sy khac biét gitra hiéu qua UCAM caa hai nhém hop chat BTAH va MBTH cho thay

ton tai anh hudng dong thoi cua phan cau tric twong tac voi méi trudng va phan cau trac tuong
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tac vai bé mat ddng trong phan tir chat tc ché dén hiéu qua UCAM. Anh huong cua hai phan
Ciu truc trén ciing dugc danh gia chi tiét thdng qua phan tich so sanh két qua thuc nghiém va
tinh toan DFT cua hai nhém hop chét. Céc phat hién thu duge 1am rd hon co ché UCAM dong
cua cac hop chat hitu co, dong thoi 1a dinh hudng quan trong cho viéc thiét ké va sang loc cac
chat UCAM méi hiéu qua hon cho dong.
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